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摘  要 
食品的属性包括物理性质、颜色、香味、质地等因素与食品质量管理和控制
息息相关。随着人们对食品安全问题的日益关注，食品生产企业和国家监督管理
部门迫切需要一种分析手段，能够快速准确无偏向性地检测待测食品中的营养成
分。本课题以茶叶作为研究对象，采用核磁共振检测铁观音茶汤中的水浸出物组
成成分随着冲泡次数、浸泡时间以及浸泡水温的变化规律，从茶汤中析出的成分
获得最适宜的冲泡参数。主要内容如下： 
一、简要介绍核磁共振的基本概念及其在食品领域的研究现状，概述目前茶
叶研究的现状及存在不足；介绍核磁共振食品研究中常规分析步骤，如样本预处
理、谱图预处理、数据预处理以及模式识别方法。 
二、应用 NMR 技术结合多变量统计分析方法，研究铁观音茶汤中水浸出物
随冲泡次数的溶出规律，分析清香型和浓香型铁观音茶汤的水浸出物组成。随着
冲泡次数的增加，茶汤中水浸出物的浸出量越来越少，整体浓度越来越小，至第
5道茶汤时，大部分水浸出物的浸出率不足 10%。同时，对浓香和清香两种不同
香型茶叶水浸出物组成的分析可知，与清香型茶叶的水浸出物成分相比，浓香型
茶叶茶汤中的表儿茶素和蔗糖含量显著升高，而茶氨酸、异亮氨酸、表儿茶素没
食子酸酯、奎尼酸和表没食子儿茶素和表没食子儿茶素没食子酸酯含量显著降低。 
三、应用 NMR 技术结合多变量统计分析方法，研究不同浸泡时间和温度时
茶汤中各成分的浸出规律以及对铁观音茶水生化性质的影响。随着浸泡时间的增
加，茶汤中各成分的浸出率升高，而茶汤的 pH值降低。浸泡水温控制在 25℃~100℃
范围内，随着浸泡水温的升高，铁观音茶汤中各种主要成分的浸出率和浓度随之
升高。其中，茶多酚的浸出率要高于可溶性糖、氨基酸和生物碱。 
核磁共振检测手段结合多变量统计分析方法，为研究茶汤中的水浸出物溶出
规律提供了一个良好的技术平台。本研究探索铁观音最佳冲泡条件及水浸出物浸
出规律，以期为科学饮用铁观音提供科学依据，同时也为茶叶品质鉴定的量化标
准提供参考。 
 
关键词：核磁共振；水浸出物；铁观音 
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ABSTRACT 
Food properties include physical properties, color, flavor, texture and other 
factors which are closely related to food quality management and control. With the 
rapid improvement of living conditions, more and more attentions are paid to the food 
quality and security. Food producers and the national supervisory authorities urgently 
need an analytical tool that can detect the beneficial ingredients in food quickly, 
accurately as well as unbiasedly. Taking Tie-guanyin tea samples as subjects, nuclear 
magnetic resonance (NMR) spectroscopy combined with pattern recognition were 
applied to study the variations of water extract components with the courses of 
brewing, soak time and soak temperature. The main contents are as follows:  
First, the concepts of NMR technology and its applications in food studies were 
reviewed briefly while current status of research and problems were summaried. 
Besides, the routine analysis steps such as sample pretreatment, spectra preprocessing, 
data pre-processing as well as pattern recognition methods in NMR food research 
were described.  
Second, the NMR techniques and multivariate statistical analysis methods were 
applied in studying the regularity of tea soak times and the biochemical properties in 
different flavor Tie-guanyin tea. With the increase in the number of brewing, both the 
amount of tea water extract and overall concentration were gradually decrease. The 
concentrations became less than 10% of initial amount after the fifth course of tea. 
There were significantly differences in the chemical make ups between the lightly and 
strongly fragrant varieties of the tea. The strongly fragrant variety tended to have a 
significantly higher contents of sucrose and epicatechin, but lower of theanine, 
epicatechingallate, quinate, isoleucine, and epigallocatechin/epigallocatechingallate 
than its lightly fragrant counterpart.  
Third, the NMR techniques and multivariate statistical analysis methods were 
applied in studying the leaching regularity and the impact on the biochemical nature 
of Tie-guanyin in different brewing times and brewing temperatures. Results showed 
that the leaching rate of substances in tea soup were increase with the increasing of 
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brewing time. On the same time, the acidity in tea soup changed and the pH value of 
tea reduced. Besides, with the rising of brewing temperature, the leaching rate and 
leaching amount of major components increased from 25 ℃  to 100 ℃  in 
Tie-guanyin. Among them, the leaching rate of polyphenols was higher than the 
soluble sugars, amino acids and alkaloids. 
NMR techniques integrated with multivariate statistical analysis methods provide 
an excellent technology platform for measuring the leaching rule of water extract 
from Tie-guanyin teas. This study used to explore the best brewing conditions and the 
leaching regularity of water extract so as to provide the theoretical basis for scientific 
drinking of Tie-guanyin. The results can also provide a reference for tea quality 
identification. 
 
Keywords: Nuclear Magnetic Resonance; Water extract; Tie-guanyin tea 
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第一章 绪  论 
1.1 核磁共振技术 
1.1.1. 核磁共振的基本概念 
核磁共振(Nuclear Magnetic Resonance,简称 NMR)是指具有非零磁矩的原子
核，在外加磁场的作用下能级发生分裂，并产生能级共振跃迁的核物理现象[1]。
利用核磁共振现象测定分子结构的谱学技术称核磁共振谱技术。核磁共振信号就
是低能态的自旋核跃向高能态，而再当自旋原子核弛豫回到平衡态过程发出射频
的过程。一维核磁共振氢谱（1H-NMR）和一维核磁共振碳谱（13C-NMR）是最
常见的测定化合物结构的核磁共振技术[2]。 
核磁共振谱图上提供的化学位移是各种分子中质子所受到的电子屏蔽作用
强度不同所造成的吸收峰在谱图上位置不同的现象，不同化学环境的质子在谱图
上有着独有的位置。处于高能态的核通过非辐射途径释放能量而及时返回到低能
态的过程称为弛豫。由于弛豫现象的发生，使得处于低能态的核数目总是维持多
数，从而保证共振信号不会中止。弛豫越易发生，消除“磁饱和”能力越强。弛
豫的速率依据质子的结构而不同。原子核与原子核之间的磁相互作用被称为耦合
作用，会引起信号峰的裂分。用于度量两核间耦合作用大小的参数被称为耦合常
数。化学位移、弛豫速率和耦合常数参量对于解析各种异构体有着极其优越的性
能。 
1.1.2. 核磁共振技术在食品科学领域中的研究现状 
核磁共振（NMR）[3-9]、质谱（MS）、气质联用技术（GC/MS）、高效液相色
谱（HPLC）等高灵敏度、高通量与高精确度的现代分析技术[10-12]是食品科学领
域中检测物质成分的几种常见研究方法。而 NMR 以其非侵入、无偏向性、重复
性高、可定量等优势成为一种不可缺少的工具。基于 NMR 的代谢组学[13-14]]主要
是结合 NMR 和模式识别方法对生物体液以及组织样品进行测量和分析，动态跟
踪监测、定量和分析完整生物体中随时间改变的代谢物，将获得的这些信息和病
理生理过程当中的生物学事件关联起来，进而确定发生这些变化的靶器官和作用
位点，确定相关的生物标记物，以及它们所揭示的生物学意义，并从分子水平上
认识生命运动的规律[15-17]]。最早提出是基于英国 Nicholson 教授及其同事[18-23]。
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自此概念被提出以后，各国的科学家产生了极大的兴趣，将此方法广泛应用于分
子生理学、分子病理学、疾病的诊断、药物作用机制研究、药物研发、基因功能
组学、营养学、环境科学等重要领域[24-28]。 
目前，NMR 代谢组学方法应用于食品成分的研究已受到广泛关注。赵蕊[29]
等人以啤酒为研究对象，提出了基于核磁共振 1H NMR 的指纹识别方法，建立
了一套可行的样品制备、核磁共振波谱检测、谱图预处理以及数据分析的分析方
法。此方法充分体现了核磁共振保持测试对象完整性、不破坏样本性质；快速处
理，重复实验，减少实验的消耗；同时完成对物质的鉴别和物质含量的测定等优
势，并结合多谱峰抑制的脉冲序列，有效地抑制了谱图中的乙醇峰，提高谱图中
其他小分子信号峰的识别度，获得丰富的成分信息。结合模式识别方法，对来自
北京地区生产的啤酒和国外生产的啤酒进行了区分，将 19 种啤酒按产地成功进
行了区分，所建立的方法简单，结果可靠性高，应该可以直接用于其他饮料的真
伪判别及质量评估。Wang CY[30]等人利用核磁共振成像技术检测红富士苹果当中
水分的分布情况。结果发现，离核 20mm 范围内的水分含量较多，且水分在苹果
当中的分布不均匀。Chaughule等[31]人对人心果中的可溶性碳水化合物进行了检
测，对比了未成熟和成熟果实的 13C-NMR 谱，结果发现未成熟果实的 NMR 谱
图中只有一个蔗糖峰，而成熟果实的NMR谱图中，葡萄糖和果糖各有一个谱峰。
检测人心果果实当中的水分发现，在水果生长的早期，波峰较宽，水分的活动性
受到限制，而在成熟果实的糖峰处于水峰的右边，并且偏低且不对称，水和可溶
性碳水化合物之间相互作用。钱菲[32]等人应用 NMR 技术对不同浸泡时间和蒸煮
过程中大米当中水分的含量以及存在状态，结果显示，在浸泡过程当中，随着浸
泡时间的增加，大米当中的水分和淀粉等有机物的结合程度会随之减弱，并开始
出现以游离状态存在的自由水。而在蒸煮过程中，自由水的游离程度随着糊化度
的增加而随之减弱，最终不同形式存在的水分与有机物的结合渐渐趋于一致。 
此外，核磁共振技术在有机化合物分子结构解析方面具有优势，因此被广泛
应用于食品质量控制方面，其中包括组分的定性鉴定、含量分析、杂质鉴定等。
郑馨等人[33]利用核磁共振技术对不同来源的蜂蜜进行了鉴别。通过定量核磁共
振技术对蜂蜜中 20 种成分进行了定量分析，并确定了不同花源、不同产地的蜂
蜜的成分差异，找出了不同来源蜂蜜可用于分类的标志物，验证了 NMR 技术结
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